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KCF-S 間の Tanimoto 係数
を類似度として用いた。次 図１：aligned KCF-Sと KCF-Sの記述子の例 
  
 
       












 手法を評価するため、交差検定の一つである leave-one-out cross-validation を行い、次の３つの指





る手法において correct rate及び TP rateが全体に渡って高くなっており、aligned KCF-Sは化合物レ
ベルの類似度に基づいた手法よりも、反応と代謝酵素との関連性を検出できている。また、類似度
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